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лончатыми структурами, симметрия которых является весьма чувстви-
тельной к присутствию атомов ванадия. В рамках изучения структур 
сложных оксидов подгруппы хрома с колонками [Bi12O14]n
+8n
 также была 
исследована часть системы Bi2O3 – Cr2O3 – V2O5. Мольное соотношение 
Bi/Cr оставлено тем же – от 1.2 до 3, а содержание ванадия варьирова-
лось от 2 до 8%. 
Образцы синтезировали по стандартной керамической техноло-
гии из оксидов висмута, хрома и ванадия в диапазоне температур 400-
650°С и аттестовали рентгенографически. В зависимости от соотноше-
ния компонентов в исходной смеси выявлены разнообразные хроматы 
висмута. Установлено, что ванадий встраивается в решетку хроматов 
висмута. Определены структурные параметры некоторых соединений. 
Методом лазерной дифракции выполнено определение размеров 
зерен порошков. Средний размер частиц находится в пределах 5-10 мкм. 
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Основной задачей современной кристаллохимии является созда-
ние моделей, необходимых для изучения природы связи между химиче-
ским составом, атомной структурой и физико-химическими свойствами 
кристаллов. Перспективной областью структурной неорганической хи-
мии является графическая систематизация структурной информации, 
построение структурных карт и прогнозирование на этой основе струк-
тур неизученных соединений. Наиболее сложный аспект проблемы – 
выбор критерия систематизации и системы координат, дающих наибо-
лее полное разделение структур и их компактное расположение на 
структурной карте.  
Целью данной работы является систематизация структур состава 
АВХ3 по симметрическим характеристикам, построение и анализ струк-
турных карт в плане подбора наиболее адекватных координатных си-
стем. 
При изучении симметрии структур общей формулы АВХ3, были 
рассмотрены соединения, представляющие собой комплексные галоге-
ниды или оксиды. Исходя из природы катионов рассматриваемых со-
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единений, было предложено выделить два типа солей: простые и слож-
ные (двойные) соли. Было предложено провести разграничение, основы-
ваясь на разнице степеней ионности связей (В – Х) – (А – Х). Для оцен-
ки степени ионности связи было использовано уравнение, предложенное 
Полингом в 1933 году: ε(АВ) : ε(АВ) = 1 – ξ = 1 – exp (-Δχ2/4) [1].  
Для рассматриваемых соединений была рассчитана разница сте-
пеней ионности связей В – Х и А – Х. В результате чего, было выяснено, 
что двойные соли располагаются в большинстве случаев ниже 25%, вви-
ду похожего характера связей А-Х и В-Х и сравнимых ЭО катионов А и 
В. Для простых солей наблюдается более существенная разница в ион-
ности связей между катионами А и В и анионом, что можно объяснить 
значениями электроотрицательности  катиона В по своей величине бо-
лее приближенными к ЭО аниона Х, чем катиона А. Для построения 
карт (расчет координат и визуализация) использован стандартный пакет 
Microsoft Office XP, включающий в себя Excel, а также программа 
Origin. Для расчетов применялась система ионных радиусов и система 
ЭОЭ по Полингу. Соединения АВХ3 (простые и двойные соли) были 
систематизированы по категориям симметрии (низшая, средняя, выс-
шая), с целью чего построены структурные карты в следующих коорди-
натах: 
1) Размерная: rA/rX – rB/rX 
2) По типу Годовикова: ∆(Ei/ri) – rA/rX 
3) KAB(χ) – rA/rB,  
где re
2
=(rAX+rBX)
2
=(rA+rX)
2
+(rB+rX)
2
+2(rA+rX)(rB+rX) – равновесное 
катион – катионное расстояние. 
4) KAB(Ei) – rA/rB  
В результате анализа построенных структурных карт (полнота 
разделения структур и компактность группировки элементов), установ-
лено, что наиболее адекватными структурными картами являются кар-
ты, в координатах которых используется обобщенный силовой пара-
метр, учитывающий соотношении силы и энергии электростатического 
взаимодействия. В сравнение простых солей и двойных обнаружено, что 
в случае простых солей, симметрические характеристики работают ху-
же, чем для двойных. 
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